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6.1. Energía de vibración: Oscilador armónico
Potencial armónico
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6.1. Energía de vibración: Oscilador armónico
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6.1. Energía de vibración: Oscilador armónico
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Diagrama de niveles de energía















6.1. Energía de vibración: Oscilador armónico
Población de los niveles vibracionales









 A temperatura ambiente prácticamente todas las moléculas
se encuentran en el estado fundamental  v = 0
6.2. Espectro del oscilador armónico en IR
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6.2. Espectro del oscilador armónico en IR
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 La frecuencia  es constante para cualquier valor de v por
lo que el espectro consistirá en una sola banda centrada en c
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6.2. Espectro del oscilador armónico en IR
 Ejemplos: 
ClH c = 2886 cm-1 k = 4,8105 dina/cm
CO c = 2143 cm-1 k = 18,6105 dina/cm
Comparación con resultados experimentales
6.2. Espectro del oscilador armónico en IR
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 Espectro IR del CO












ClH c = 2886 cm-1 k = 4,8 105 dinas/cm
CO c = 2143 cm-1 k = 18,6 105 dinas/cm
ClH A0 = 0,11Å re = 1,275 Å
CO                              A0 = 0,05Å re = 1,128 Å
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6.3. Anarmonicidad
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Reglas de selección y espectro de absorción
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6.4. Espectro del oscilador anarmónico en IR
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6.4. Espectro del oscilador anarmónico en IR
 c cx0 v v v v 1       
 Representación gráfica
Función potencial de Morse
Energía de disociación espectroscópica
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6.5. Otras funciones de potencial
Energía de disociación 
espectroscópica
 Espectro IR del CO
6.6. Acoplamiento rotación-vibración
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 Estructura fina de rotación vibración del CO
6.6. Acoplamiento rotación-vibración
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Diagrama de niveles de energía
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6.6. Acoplamiento rotación-vibración
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6.7. Espectro de rotación-vibración en IR
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Transiciones y espectro
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6.7. Espectro de rotación-vibración en IR
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6.7. Espectro de rotación-vibración en IR
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6.8. Espectro de rotación-vibración en Raman
Líneas Stokes de vibración
Líneas Raman de rotación
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6.8. Espectro de rotación-vibración en Raman
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